Difusion en un gas reticular
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Procesos de transporte

Energia Conductividad térmica
Momento Viscosidad
Masa Difusion




Difusion

Auto-difusion o difusion de una
particula trazadora

Difusion colectiva
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Auto-difusion




El coeficiente de auto difusion puede obtenerse calculando el
desplazamiento cuadratico medio (MSD)

MSD

MSD = ((x(t) — x(0))%)




Gas reticular

También llamado gas de red o Lattice Gas

B En una celda una particula puede adoptar Q estados
microscopicos

n
B Definimos la densidad de una celda como = —

; @

celda

@ Solo se consideran interraciones entre particulas dentro de la .

B Cada celdarepresentaun sistema abierto conectado a reservorio de particulas (resto del reticulo),
elcualimpone un una temperatura T y un potencial quimico M



Nos enfocamos en el coeficiente de auto-difusion
de campo medio DM

No se tienen en cuenta los efectos de
memoria (correlacidn entre saltos consecutivos)

MF 2 Tasa de transicion entre
D — [ [/ a [ [ dos celdas consecutivas

Si se contemplan los efectos de memoria

J— Factor de correlaciodn



El objetivo es obteneruna expresidon para la tasa de transicion ‘/‘/

Estado A

Estado B

U3\

N2

7’L1—1

no + 1

Condicion de balance detallado  P,WW 4 .5 = PEWpgB_4a

On
Funcion de particion de una celda Zn — Z e_BEw — —'e_ﬁ¢” 7 Energia configuracional
n.
w



FOormula de insercion de Widom
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Potencial quimico

MU= Wideal T+ Mex > Potencial quimico de exceso

Energia necesaria para insertaruna particula al sistema
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2 <n> Esta asociado con las fluctuaciones del numero de particulas
<An > — T Y también con el coeficiente de compresibilidad isotérmica
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Efectos microscopicos Efectos macroscopicos



Difusion colectiva
oc

J=—-—D,— Primera Ley de Fick
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Los coeficientes de auto-difusion y de difusion colectiva
estan relacionados através de la ecuacion de Darken

Usando la expresion para la tasa de transicion, calculamos la corriente
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En equilibrio

MF 2 — .
D = Wa T T




Resultados de simulaciones numeéricas



Interacciodn de tipo Soft-core (fermionica)

Cada celda admite un maximo de Q particulas

Gran funcion de particion

Q = (1 + efH)*

: , X Factortermodinamico
Potencial quimico de exceso 1
1
fez = ——In (1 - p) I' =
B 1 —0p
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Interaccion efectiva de Bosones

Gran funcidn de particion

1 Q2
O = ( ) Interaccion atractiva
1 — efr
X \
Potencial quimico de exceso Factortermodinamico

1 1
prex = ——= In(1+ p) I' =

o 1+p

Tasa de transicion

Wm,nz — V(l T 102)



Resutados en 2D

(2 =100

Interaccion Soft-Core

DM¥ = va*(1 - p)

Interaccion bosonica

DME = va?(1
1

) — = Se utilizo esta probabilidad
- 4 de salto

p)

Datos de bosones fueron tomados de

G. Suarez, M. Hoyuelos, and H. Martin, “Mean-field approach for diffusion of interacting particles,” Phys. Rev. E 92,

062118 (2015).
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A continuacion experimentamos con un nuevo tipo de
Interaccion, en la cualimponemos un potencialquimico

de exceso ,8 k
Hex — P
F — 1 _|_ kpk Factor termodinamico
Tasa de transicion e(p’f —pg)/Z . . . .
Wn no — V ®
VAR R |0 @

Depende del sitiode origeny del sitio de destino p 1 p2



Resutados en 2D
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Conclusiones

Y Estudiamosel proceso de difusion en un gas reticular,
en el cual cada celda es considerada como un sistema
termodinamico abierto.

Y Encontramosuna expresion para la tasa de transicion
entre dos celdas contiguas. Esta expresion es el
producto de un término puramente termodinamicoy
otro que tiene en cuenta los efectos microscopicos del
sustrato.



Conclusiones

v A través de simulaciones de Monte Carlo, verificamos
los resultados de la auto-difusividad en el regimen de
campo medio, para distintas interacciones.

Y Verificamos
coeficiente d

la ecuacionde Darken, que relaciona a
e auto-difusionde campo medio con el

coeficiente d

e difusion colectiva.



Limitaciones del modelo

Y El modelo no tiene en cuenta los efectos de memoria
(correlaciones entre saltos consecutivos)

Y Los resultados dejan de servalidos si hay transicion de fase
(el factortermodinamico diverge)



Este trabajo fue publicado en

M. A. Di Muro, M. Hoyuelos, Application of the Widom insertion
formulato transition rates in a lattice, Phys. Rev. E 104, 044104 (2021)
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